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AlBe –0.73 0.79 –0.50



















enthalpy (eV) AlFeBe4 FeBe5 FeBe2
1nn –0.06 0.67 1.99
2nn –0.06 0.65 2.13
3nn –0.07 0.64 2.22
4nn –0.11 0.66 2.14





















































• ε‐Fe2Be17 is stable only below ~1000K.
• FeBe5 is stabilised by vibrational terms and by Al additions.
• Al is insoluble in Be but readily accommodated in Fe‐Be phases  
(same for Si) and can form disordered (AlFe)2Be4.
• FeBe5 exhibits an order/disorder transition around 900 K.
• Of the two structures for Be12Ti reported in the literature the 
tetragonal is more stable up to at least 1800 K.
• Be12Ti & Be12V exhibit very limited non‐stoichiometry.
• Defects can bind readily: implications for radiation tolerance?
• Anharmonic contributions are important when investigating lattice 
expansion and thermal conductivity, but not for the relative 
stability of these intermetallic phases.
